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残基数 6 のアガロオリゴ糖に着目し、 1 本の糖鎖が単独で水和している構造 1、ならびに 2
本の糖鎖が会合して水和する構造 2、の２種類の構造を取り上げた。これらの水和状態につい
て、Amber 14 プログラムを用いて MD 計算を実施した。分子力場はアガロオリゴ糖には GAFF、
水分子には TIP3P を適用した。オリゴ糖の質量濃度が 0.6, 3.0, 5.7, 8.3 wt%の各水溶液につ
いて、5, 25, 50, 75℃の各温度条件に対するシミュレーションを実行した。NPT アンサンブルに
よる熱平衡計算後、NVT アンサンブルで 1 ns の MD 計算を行った。構造 1 および 2 の水和の
自由エネルギーA について、構造 1 の水和状態を基準としたエネルギー差ΔA を求めた。 
計算結果より、アガロオリゴ糖の会合状態は２重らせん構造を含め、様々に形状が経時変
化することがわかった。ΔA の糖濃度依存性を調べたところ、0.6 wt%の場合はいずれの温度
においてもΔA はほとんど 0 であった。すなわち、この濃度では糖鎖が会合せずに水和してい
る状態と、会合している状態とがほぼ同程度に起こりうると考えられる。一方、糖濃度が 3.0, 5.7, 
8.3 wt%の場合、ΔA は負となった。この結果は、糖鎖が単独で水和する構造 1 よりも、2 本の
糖鎖が会合する構造 2 の方が自由エネルギー的に有利であることを示している。さらに、いず
れの温度においても、糖濃度 3.0 wt％または 5.7 wt%においてΔA が極小値をとることがわか
った。なお、糖濃度が 3.0, 5.7, 8.3 wt%の場合のΔAの温度依存性については、高温になるに
つれてΔA が増加（ΔA < 0 で絶対値が減少）した。これは、温度上昇に伴い糖鎖や水の熱運
動が激しくなることで、２本の糖鎖が会合し続けるのが自由エネルギー的に不利になることを
示している。 
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